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成やジョブ管理を行うための WIEN2k 標準の web interface をスーパーコンピュータ上で設定するこ
とが困難であることから実用的な運用が困難であり、現時点では試用にとどまっている。 
現状の計算手順をそのまま CASTEP に移行することはできておらず、当面は WIEN2k による計算の一
部をバッチ処理にて実行するため、現在、下記の作業を行っている途中である。 
1. 計算の各過程における最小限の設定ファイルの抽出。データ転送の最適化 
2. ローカルな計算機上の Web Interface から計算時間のかかるジョブのみをスーパーコンピュータ
へ転送するスクリプトの作成。 
3. 計算の収束までの繰り返し動作を Web Interface を介さずに実行するためのスクリプトの修正 
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